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Evaporation in Argon-Krypton mixture is observed by constant volume molecular dynamics 
simulation. The molecular interaction potential energy is Lennard-Jones function.  The initial 
configuration has the liquid part and the gas part which is empty. The thermodynamic properties, 
the pair-correlation functions and the self-diffusion coefficients are obtained at temperature T = 
110 K, N = 7776 and the mole fraction of Argon is 0.5. The cpu time is counted as a function of 
the cut off distance.  
 


















ルで基本セルに含まれる分子の総数が N = 864 の液
体サンプルを通常の立方体の基本セルを仮定し周期
境界条件のもとで作成した。アルゴンとクリプトン
の組成は個数が等しいものとした。温度 T = 100 K,  
 
 
K,圧力 p = 1 atm の液体をシミュレーションし 
定圧定温法 2で基本セルに含まれるアルゴン分子数  
 
圧力 p = 1 atm である。2 




V(G)/V(L) = 2 と表す。 
この初期配置から T = 100 K で NTV アンサンブル
の分子動力学シミュレーションを行って Fig.1 を得
た。 
   
Fig.1 Initial Configuration, N = 7776, V(G)/V(L) = 2. 
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相互作用関数を仮定した。Table 1 に分子間距離 r の
関数 U(r) の式とポテンシャルパラメータを示した。 
 
Table 1 Potential Function and Parameters 
U(r) = ε*[(σ/r)**12-2*(σ/r)**6] 
atom  pair ε/J σ/m
Ar-Ar 1.654033E-21 3.4100E-10
Ar-Kr 1.935253E-21 3.6200E-10
Kr-Kr 2.264286E-21 3.8300E-10  
 
3.  分子動力学シミュレーション 
 
分子動力学ソフトウエア Materials Explorer V52) 
を用い、周期境界条件のもとで時間刻み dt = 8 fs, 
ステップ数 5 万で NTV 法 3)のシミュレーション結
果を Figs.2-4 に示した。系の温度 T が 110 K の計
算でカットオフ距離を変えた時の内部エネルギーの
変化を調べた結果を Fig. 2 に示した。この図からカ
ットオフ距離に内部エネルギーは強く依存すること
が分かる。この依存性は Fig. 1 に示したように、こ
の系が均質ではなく、強い異方性を持つためである。





































Fig.2 Internal Energy U vs. Cut off distance, N = 7776, 

















Fig.3 Cpu time vs. cut off distance, N = 7776, V(G)/V(L) 
= 2. 
    
 
Fig.4 An example of Configuration at T = 110 K, N = 
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<U> = -6.05e-017 J, V= 1.327305e+006 A^3 
<p> = -15 atm,      <T> = 110 K 
 
 
Fig.5 Monitoring on Internal energy U, pressure p and 




Fig.6 Ar-Ar pair correlation function vs. molecular 
distance r, at T = 110 K, N = 7776, V(G)/V(L) = 2.8) 






Fig.7 The pair correlation function vs. molecular 
distance r, at T = 110 K, N = 7776, V(G)/V(L) = 2. 




Fig.8 The mean square displacement vs. time t, at T = 


















D(Ar) = 1.5 A2/ps = 1.5 e-4 cm2/s 















あるいは自分の研究室などの ME4 または 



























温度は 100K で NTV アンサンブルの計算を行った。 
Fig.10 には粒子数Nを大きくしていったとき、cpu 
time がどのくらいになるかを示した。ここに示した
のは 10 ステップの場合の cpu time である。 
 
     




















Fig.10 Cpu time vs. system size N, 10 MD steps. 
 
  Fig.10 の N 依存性は次の式で表すことができ
る。 
 
Cpu time/s = -5.1702 + 0.00061485 N 
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